
                                                    LSC Area Percent Report
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041421\
  Data File : VY004422.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2021  15:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2025‐11
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Integration Parameters: RTEINT.P
  Integrator: RTE
  Smoothing : ON                             Filtering: 5
  Sampling  : 1                               Min Area: 3 % of largest Peak
  Start Thrs: 0.2                            Max Peaks: 100
  Stop Thrs : 0                          Peak Location: TOP     
 
  If leading or trailing edge < 100 prefer < Baseline drop else tangent >
  Peak separation: 5
 
  Method    : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Title     : SW846 8260
 
  Signal     : TIC: VY004422.D\data.ms
 
 peak  R.T. first  max last  PK   peak      corr.   corr.    % of
   #   min   scan scan scan  TY  height     area    % max.   total
 ‐‐‐  ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐‐ ‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐   ‐‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐  ‐‐‐‐‐‐‐
  1   1.869     6    8   16 rVB2    8902     12626   1.71%   0.314%
  2   2.229    46   67   68 rBV3   16794     66310   8.98%   1.648%
  3   2.595   115  127  128 rBV3   16195     56347   7.63%   1.400%
  4   3.960   344  351  362 rVB2    6729     18704   2.53%   0.465%
  5   4.735   468  478  487 rBV2    7702     23904   3.24%   0.594%
 
  6   5.759   636  646  657 rBV4    4835     14864   2.01%   0.369%
  7   7.728   958  969  975 rBV2   94374    228884  30.98%   5.689%
  8   7.801   975  981  993 rVB   171973    386924  52.38%   9.617%
  9   8.155  1027 1039 1048 rBV   100508    233714  31.64%   5.809%
 10   8.697  1120 1128 1139 rVB   267564    523724  70.90%  13.017%
 
 11  10.185  1364 1372 1380 rBV   437161    738701 100.00%  18.360%
 12  10.581  1431 1437 1443 rBV2    6539     12267   1.66%   0.305%
 13  11.319  1555 1558 1564 rVB3    6572     10590   1.43%   0.263%
 14  11.496  1580 1587 1594 rBV   383543    617133  83.54%  15.338%
 15  12.483  1743 1749 1758 rVB   300622    494485  66.94%  12.290%
 
 16  13.184  1860 1864 1870 rVB3    5755      9108   1.23%   0.226%
 17  13.428  1898 1904 1911 rVB   374329    561326  75.99%  13.951%
 18  13.971  1988 1993 1998 rVB2    9228     13915   1.88%   0.346%
 
 
                        Sum of corrected areas:     4023526
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                                          LSC Report ‐ Integrated Chromatogram

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041421\
  Data File : VY004422.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2021  15:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2025‐11
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041421\
  Data File : VY004422.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2021  15:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2025‐11
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  1  unknown2.229                    Concentration Rank  1

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.229    8.57 ug/l        66310   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Boric acid                           62 BH3O3          010043‐35‐3 40
 2 Ethene, chloro‐                      62 C2H3Cl         000075‐01‐4 9 
 3 1,1,1,2,2‐Pentafluorohexan‐5‐ol     192 C6H9F5O        094099‐52‐2 9 
 4 Carbamic acid, 1‐methylethyl ester  103 C4H9NO2        001746‐77‐6 9 
 5 Methane, tert‐butoxymethoxy‐        118 C6H14O2        024209‐75‐4 9 

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

5000

m/z-->

Abundance Scan 67 (2.229 min): VY004422.D\data.ms (-46) (-)
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Abundance #321: Boric acid
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Abundance #323: Ethene, chloro-
27.0

62.0
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5000

m/z-->

Abundance #54823: 1,1,1,2,2-Pentafluorohexan-5-ol
45.0

177.0137.0109.085.0

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  45.00  100.00%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  62.00   36.32%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  44.00   27.93%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  77.00   24.69%

2.00 2.20 2.40 2.60

m/z  41.00   19.88%
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                                             Library Search Compound Report

  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041421\
  Data File : VY004422.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2021  15:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2025‐11
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1

  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260

  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P

*********************************************************************
Peak Number  2  unknown2.595                    Concentration Rank  2

  R.T.     EstConc          Area       Relative to ISTD         R.T.
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
  2.595    7.28 ug/l        56347   Pentafluorobenzene          7.801

 Hit# of  5    Tentative ID             MW  MolForm       CAS#       Qual
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
 1 Methanamine, N,N‐dimethyl‐, N‐oxide  75 C3H9NO         001184‐78‐7 38
 2 Ethylene glycol bis(3‐aminopropy... 176 C8H20N2O2      002997‐01‐5 33
 3 dl‐Erythro‐O‐methylthreonine        133 C5H11NO3       1000214‐70‐7 16
 4 2‐[2‐[2‐[2‐[2‐[2‐(2‐Methoxyethox... 340 C15H32O8       1000352‐04‐1 12
 5 Carbonic acid, 2‐methoxyethyl 2,... 250 C6H9Cl3O4      1000331‐44‐3 12

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance Scan 127 (2.595 min): VY004422.D\data.ms (-115) (-)
75.0

45.0

191.1104.0 160.9 280.9

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #907: Methanamine, N,N-dimethyl-, N-oxide
75.0

42.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #42961: Ethylene glycol bis(3-aminopropyl) ether
30.0

59.0

120.089.0
154.0

20 40 60 80 100120140160180200220240260280

5000

m/z-->

Abundance #14620: dl-Erythro-O-methylthreonine
59.0

88.0
133.0

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  75.00  100.00%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  45.00   70.59%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  59.00   63.48%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  58.00   49.74%

2.20 2.40 2.60 2.80 3.00

m/z  76.00   27.52%
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                                      Tentatively Identified Compound (LSC) summary
 
  Data Path : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\Data\VY041421\
  Data File : VY004422.D                                          
  Acq On    : 14 Apr 2021  15:26
  Operator  : SY/MD
  Sample    : M2025‐11
  Misc      : 5.01G/5ML/MSVOA_Y/SOIL
  ALS Vial  : 13   Sample Multiplier: 1
 
  Quant Method : Z:\voasrv\HPCHEM1\MSVOA_Y\methods\82Y041221S.M
  Quant Title  : SW846 8260
 
  TIC Library   : C:\DATABASE\NIST11.L
  TIC Integration Parameters: LSCINT.P
 
                                                   |‐‐Internal Standard‐‐‐|
  TIC Top Hit name      RT  EstConc Units Response |#    RT     Resp  Conc|
‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐‐
unknown2.229         2.229     8.6  ug/l    66310   1   7.801  386924  50.0
unknown2.595         2.595     7.3  ug/l    56347   1   7.801  386924  50.0
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